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Общая характеристика работы 
Диссертация посвящена исследованию атомных и электронных свойств чистых по­
верхностей тяжелых немагнитных металлов и поверхностей с адсорбированными слоя~ш, 
для корректного описания которых необходимо использование релятивистского подхода, 
поскольку наличие сильного спин-орбитального взаимодействия в исслсдус~1ых матсриа­
ла.х значительно влияет на их электронную и атомную структуры. 
Актуальность изучения поверхностей и тонких пленок кристаллов уже давно яnля­
ется общепризнанной. К настоящему моменту накоплен большой объем информации о раз­
личных свойствах этих объектоn: атомных, электронных , магнитных , химических , кванто­
вых и т.п . Это создаст базу для развития новых технологий и яnлястся стимулом дальней­
шего более широкого и глубокого фундамс11тального их изучения. Однако до последнего 
времени (конец ХХ ~ начало XXI века) отсутствовало четкое понимание роли рслятиnист­
ских эффектов в формировании электронного снектра и атомной структуры поверхности 
кристаллов. Хотя уже давно имелись свидетельства о влияшш релятивистских эффектов 
на свойства твердых тел (наличие "белой линии"на краю L3 спектра поглощения Pt 11\, 
объясненное Моттом 121в1949 году эффектом сшш-орбиталыюго взаимодействия (СОВ); 
более высокое, по сраnнению с Ag, положе1111с края оптического поглоще1111я Au, приво­
дящее к его характерному желтому цвету /ЗI; релятиnистское сокращения электрон11ых 
оболочек s-типа, имеющее важные последствия для химии /41; особенности поверхности 
Ферми W 15], объяснимые только с учетом СОВ) на протяжении многих лет было широко 
распространено убеждение, что эффекты теории относительности нс очень важны для 
описания электронных и атомных свойств кристаллов, так как 11 основ1ю~1 эти свойства 
определяются поведением валентных электро11ов. Считалось, что валентные электроны 
движутся в области далекой от атомных ядер и, следовательно, нс имеют достаточно 
больших скоростей , и не испытывают заметных релятивистских эффектов. 
Появление новых возможностей экспериментального исслсдоnания атом11ой и элек­
тронной структур кристаллов, развитие теоретических методов их расчета, прогресс вы­
числительной техники, позволили продвинуться в понимании степени важности учета ре­
лятивистских эффектов при исследовании свойств кристаллических поверх11остей. В част­
ности оказалось, что для правильного описания электронных свойств (т.е . электронных 
состояний вблизи уровня Ферми EF) и кристаллической структуры висмута необходим 
учет СОВ. 
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В 2001 го.цу Ашт (Ast) и Хохшт (Hбchst) lбJ провели фотоэмиссионные измерения 
контура Ферми на поверхности висмута (111) и обнаружили две зоны поверхностных со­
стояниR, выходящие из объемного континуума в области точки f, интерпретировав их 
как две различные зоны. В 2004 го.цу международная группа исследователеR, в состав ко­
тороR входил автор диссертации, провела первопринципные расчеты и фотоэмиссионные 
измерения электрошюR структуры поверхности Bi(lll), и тоже обнаружила наличие двух 
поверхностных состояниR. Однако анализ полученных результатов позволил заключить, 
что две наблюдаемые зоны являются результатом сильного спин -орбитального расщеп­
ле1шя одного поверхностного состояния IАЧ . Таким образом было показано, что без уче­
та релятивистских эффектов невозможно правильное понимание электрошюR структуры 
тяжелых металлов. Хотя до этого момента имелись работы , посвященные исследованию 
элсктрошюR и атомноR структуры поверхности таких тяжелых металлов как висмут, сурь­
ма, свинец 17- 10], !А2] нскоторыR импульс исследованиям в этоR области был дан все же и 
работоR !Al], показавшеR, что на поверхности немагнитного материала могут присутство­
вать состояния с необычными спшювыми своRствами. 
Помимо чисто научного интереса изучение релятивистских эффектов в кристалличе­
скоR и электрошюR структурах имеет и прикладное значение. В настоящее время одним 
из перспективных направлений развития новых технологий в микроэлектронике считается 
спинтроника, базовой идеей которой является использование спиновых степеней свободы 
носителеR тока для квантовой обработки информации и для создания новых устройств се 
накопления. В связи с этим интенсивно иссле.цуется роль СОВ, позволяющего создавать 
управляемые конфигурации пространственно неоднородной спиновой плотности (спино­
вых текстур). Основным направлением развития спинтроники до последнего времени счи-
талось использование материалов и структур, находящихся во внешнем магнитном поле, 
либо имеющих собственное магнитное поле. Однако, в свете недавно полученных 1ювых ре-
зультатов нс менее важным направлением развития спинтроники представляется исполь­
зова11ис немагнитных материалов, где управление спином осуществляется без приложения 
внешнего магнитного поля. Отчасти это обусловлено тем, что при современном уровне ком­
пактности электро1шых у<."Тройств, компоненты их микросхем находятся насто.1ько близко 
друг к другу, что влияние магнитных полеR одних может негативно сказываться па работе 
других компонент, а в результ11!"8~ ·устрой1:1ва·11::~mwц:~м образом, возникает 
зада•1а поиска способов управле,~;'~я спи1ю~ 11осите.irей тока беЗ ri~~~счения внешнего маг-
.. . . . : . t 
~:. ~r ~-11 ~-~.:.-- -i- .. : .-;_~·-_:_-~"~~-:-:;.;~  
нитноrо поля. Принципиальная возможность этого основана на использовании спив -орби­
тального взаимодействия, наибо,1ее ярко проявляющегося в атомах тяжелых элементов. 
Это взаимодействие имеет сугубо квантовую природу и определяется величиной и взаим­
ной ориентацией орбитального и спинового моментов электрона. Кроме того , 0110 является 
проявлением релятивистских эффектов в электронных спектрах кристаллов, способных 
значительно изменять их атомные и электронные свойства. Экспсримевталыюс изучение 
таких объектов требует использования методов типа сканирующеl! тувнсльноl! спектро­
скопии и различных модификациl! фотоэмиссиошюй спектроскопии и т.п. При этом для 
однозначной интерпретации полученных экспериментальных рсзу,1ьтатов , зачастую быва­
ет просто необходимо иметь теоретические данные. Наибо,1се псрспсктивны:-.ш в данном 
контексте представляются псрвопринципные расчеты, нс использующие каких-либо пред­
положений о виде взаимодействия в системе и типе волновых функциl!. Эти расчеты из 
первых принципов, основанные на теории функционала плотности, позволяют дать объ­
яснение многим экспериментальным факта:-.1, вскрыв при этом механизм физического яв­
ления и установив закономерности его протекания при различных внешних воздсl!ствиях. 
Таким образом, комплскс1юс исследование атомных и электронных характеристик струк­
тур по1111жс1шоl! размерности тяжелых металлов и полуметаллов (чистой поверхности, 
поверхности с адсорбированными слоями, ультратонких плевок и дснт) провсдсшюе в 
вастоящеll работе, вносит существенны!! вклад в развитие фундаментальных основ, как 
физики поверхностных явлений, так и физики конденсированного состояния в целом. 
Цель диссертационной работы состояла в теоретическом исследовании влия­
ния релятивистских эффектов на атомную и электронную структуры поверхностсl! и уль­
тратонких пленок тяжелых металлов для выяснения природы, условий формирования и 
свойств электронных состояний этих двумерных систем. 
Для достижения поставленных целсl! было необходимо решить следующие основ­
ные задачи : 
• Провести самосогласованный нерелятивистскиll, полу-релятивистски!! и полностыо 
релятивистский расчеты электронно!! структуры поверхностей немагнитных тяже­
лых металлов с низкими индексами и поверхностей металлов с субмонослоl!ными 
покрытиями. 
• Провести самосогласованны!! нерелятивистский, полу-редятивистскиl! и полностью 
релятивистски!! расчеты электронно!! структуры и соответствующую оптимизацию 
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атомной структуры поверхностей висмута с низкими индексами . В едином подходе 
исследовать взаимное влияние атомной и электронной структур друг на друга. 
• Выявить влияние различных релятивистских эффектов на формирование атомной и 
электронной структур ультратонких пленок висмута с низкими индексами, изучить 
релаксацию атомной структуры и трансформацию зонной структуры этих пленок с 
ростом их толщины. 
• Провести самосогласованный релятивистский расчет электронной структуры и со­
ответствующую оптимизацию атомной структуры ультратонких пленок сплава BiSb 
с низкими индексами . Исследовать влияние различных вариантов упорядочения на 
электронную структуру этих пленок. 
Методы исследования. Решение поставленных задач проводилось в рамках 
полностью релятивистской теории функционала электронной плотности с использовани­
ем приближения локальной плотности (LDA) и обобщенного градиентного приближения 
(GGA) для описания обменно-корреляционного взаимодействия. Корректный учет куло­
новских корреляций /-электронов осуществлялся включением в гамильтониан соответ­
ствующей поправки Хаббарда U (приближения LDA+U и GGA+U) . Для расчета электрон­
ной структуры и полной энергии использовался полно-потенциальный линейный метод 
присоединенных плоских волн . Одна из поставленных задач была решена аналитически 
в первом порядке теории возмущения. 
Научна.я новизна. Впервые в рамках первопринцишюго подхода проведено систе­
матическое теоретическое исследование атомно!! и электронно!! структуры поверхностей 
ряда тяжелых немагнитных металлов, а также поверхностей с адсорбированными слоя­
ми, низкоиндексных поверхностей и ультратонких пленок висмута, а также его сплава с 
сурьмой . Совокупность расчетных данных и их анализ позволили достигнуть понимания 
основных закономсрностс!t и роли релятивистских эффектов в формировании атомно!! и 
электронной структур поверхности тяжелых немагнитных кристаллов и их ультратонких 
пленок . 
• Впервые проведены самосогласованные первопринципные расчеты электронно!! 
структуры поверхностей Pb(OOl), La(OOOl) и Lu(OOOl), выявлено влияние учета ска­
ляр1ю релятивистских поправок и СОВ на их атомную и электронную структуры. 
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• Впервые теоретически в локальном приближении теории функционала плотности 
проведены самосогласованные первопрющипные расчеты атомной и электрошюй 
структур поверхностей Bi(lOO), Bi(llO) и Bi(lll). Обнаружено, что релаксация низ­
коиндексных поверхносте!I висмута имеет сложны!! характер и чувствительна к уче­
ту релятивистских поправок. В отличие от поверхносте!I (111) и (110), релаксация 
поверхности (100) имеет осци.1лирующи!I характер и медленно затухает в объем кри­
сталла. Учет СОВ приводит к сильному и анизотропному расщеплению поверхност­
ных электронных зон, значительно изменяя их дисперсию и определяемы!! ими кон­
тур Ферми. 
• Впервые проведены расчеты атомво!I и электронно!! структуры ультратонких пленок 
висмута (111) и (110) , исследованы релаксация их ато:..11101! структуры, зонные спек­
тры, контуры Ферми и плотности электронных состояви!I. Обнаружено , что различ­
ная координация поверхностных атомов в плевках {111) и (110) существенно влияет 
на их электронные сво!\ства, варьируя послед1ше от узкозонных полупроводников 
до полуметаллов и металлов. В пленках Bi{lll) выявлены вырожденные по спину 
лежащие глубоко под поверхностью состояния квантово!! ямы . Обнаружена гибри­
дизация ),!ежду этими состояниями и поверхностными состоя1111ями. приводящая к 
потере последними своего спин·-орбиталыюго расщепления . 
• Впервые изучены атомная структура и электронное строение ультратонких пленок 
Bi(llO) в структуре типа черного фосфора (А17). Обнаружена стабилизация это!! 
aTO).IIIOll кристаллическо!I структуры за счет образования спарешюго слоя по меха­
низму типа Джонса-Ла!lерлса, характерного для черного фосфора. 
• Впервые исс.аедовавы атомная и электронная структуры объемного упорядоченного 
сплава BiSb и его ультратонких пленок и 11а11олент. Обнаружено, что: 
структурно упорядоченны!! объемны!! сплав BiSb характерюуется формирова­
нием бислоев Bi-Sb с более сильными межатомными связями, чем в бислоях 
Sb- Sb и Bi-Bi чистых полу:..1еталлов ; 
в отличие от пленок {111), пленки (110) в большинстве случаев являются изо­
ляторами; 
на краях узких лент BiSb(llO) со структуро!I Al 7 в запрещенво!I щели имеются 
ярко выраженные краевые состояния. 
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• Впервые обнаружено гигантское спин-·орбитальное расщепление состояний кванто­
вой ямы с параметром Рашбы °'R в интервале от 1.73 эВ-А до 2.16 эВ·А, в зависимости 
от направления волнового вектора в двумерной зоне Бриллюэна. 
Практическая значимость. Проведенные исследования позволили не только каче­
стве11110, но и количественно понять роль влияния различных релятивистских эффектов на 
атомную и электронную структуры поверхности и тонких пленок тяжелых немагнитных 
металлов. Особую ценность имеет информация о влиянии спин-орбитального взаимодей­
ствия на электро1111ый спектр низкоразмерных систем, позволяющая вести направленный 
поиск материалов, характеризующихся высокими значениями параметра Рашбы, а так­
же способов управления этим параметром путем создания искусственных твердотельных 
структур. Полученные результаты существенно расширяют представления о физике об­
разования поверхностных низкоразмерных структур, что может быть использовано для 
анализа формирования тонких пленок и границ раздела с участием тяжелых немагнит­
ных металлов. Результаты, изложенные в диссертации, уже продемонстрировали свою 
способность быть надежным базисом дпя экспериментального исследования атомной и 
электронной структуры низкоразмерных систем, характеризуемых сильным спин-орби­
тальным взаимодействием: они были использованы при анализе и интерпретации резуль­
татов и закономерностей, полученных экспериментаторами. Результаты работы также мо­
гут использоваться в научных и учебных организациях, в которых ведутся исследования 
по сходной тематике: в Физико техническом институте им. А.Ф.Иоффс, Институте химии 
твёрдого тела УрО РАН, Институте автоматизации и процессов управления ДВО РАН, 
Институте катализа им. Г.К. Борескова СО РАН, Санкт-Петербургском государственном 
техническом университете, Институте общей физики им. А.М. Прохорова РАН, Институ­
те физики микр0<.'Труктур РАН, Институт физики полупроводников СО РАН. Основная 
•1асть результатов, представленных в диссертации, может использоваться при чтении кур­
сов лекций по атомной и электронной структуре поверхности метал,1ов и полуметаллов в 
Томском государственном университете, Томском политехническом университете и других 
вузах и научно-исследовательских институтах страны. 
Достоверность полученных результатов достигалась корректностью постанов­
ки решаемых задач и их физической обоснованностью, гарантировалась корректным ис­
пользованием современных расчетных методов квантовой теории твердого тела, теории 
функционала плотности, а также согласием полученных результатов и теоретических вы-
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1юдоu дштсрпщ11011110й работы с :iкс11ерю1с11·п~..л,11ыщ1 да1111ым11. 
На заш,иту выносятся следующие основные результаты и положения: 
1. Рс·1уmпаты 11epuo11p11!1Цll!lllOl'O TCOJJCTИ'ICC'KOl'O И('('JICДOUallИЯ ·i.'l<'KTpOllllOЙ структуры 
1ювсрх11остРll тяжс;1ых 11б1ап111п1ых ~1ста.•1лов: 
• сов ока·1ы111\f'т "!llll'lllTC.'lblfl)(' IЫИЯllИС 1111 формщюuанис "Ml'KTpOllllO "illCp1·1vп1-
'l<X'KOl'O <"llCKTJ>a llOllCpXll(X'Тll ИCC:ICДOIJllllllЫX MC'l'l\,;l;IOIJ; 
• В<'.'111'1111\а ('lfltlf орб1па.:1ь1101·0 расщс11лс1111н llOIJCJJXllOCTllЫX ЭJICKTpOllllЫX ['0СТОЯ-
1111Й 011рсдс.1нстея 1тс11с11ыо асюшстрш1 их uo:11ю1Joll функции вб:ш:ш 11то~11ю1·0 
ядр11. характЩJIП,\'емоll от11ош1•1111ю111 вк:1адов ра·ыи•шых <'<' ( -ко~11ю11Р11т рю­
ложе1111н 110 cфepll'l<'<'KllM 1·армо11икю1. 
2. Pe·J,\'.'lb'faTЫ ll<'J>В011p1111ЦllllllUl'O pa<~'ICTI\ Э:ICKT\IOllllOl'O СТрОС!IИЯ 11 pc.laKl'l\Цllll KpИl'Tl\Л­
:tИ'ICl'KOЙ СТJ>.\'Кт~·ры llOIJ<'PXllOCTCll 111tсмута (' llИ"JKlt~lll индсксам11: 
• ~"ICT сов нршюдит к сильному и a!IИ"IOTJ>OllllOM~' \Jl\CЩCllЛClllllO ·юн "i,ll!'Ктронных 
шшсрх11осп1ых ('OCTOЯllllll, Зlll\'lllТ<'JIЬllU IГШСllЯЯ llX д11с11срсию и 011рсдслясмыn 
ю111 ко11т.1·р Ферми; 
• об11ар~·жс1111ан релаксация ll<Ш<'рх1юсп•й ш1rмута ч~·встu11п•лыш к учсту, как 
CKll.IHIJHЬIX p<';tHTll!llH'TCКllX llOll)Jl\BOK, так И С()[3, 11 ltMCCT С;ЮЖllЫЙ характер. 
3. Ориентация и то;1щи11а ~-.:1ьтратоню1х 11:1с1юк в1101ута с:южным обра:10~1 u.;шяют как 
на 'iЛCKTpOllllЬI<' CUOЙCTIJa ~1ан•риа.11а, 1111рь11руя llX от ~"!KU'IOl!llЫX 110:1у11ровод1111ко11 
до 11олумста:1;юu 11 ~1rта:11.11О11. так 11 11а его кр1н·та.:1ли•1с1:кую структуру. 
4. Рс·J~'JIЬТаТЫ llCIJIIOll]JllllЦllllllOl'O TCO!J<'Tll'ICCKOl'O llC'CЛCДOШ\llllЯ aтo~lllOЙ 11 'i.'IГKTpOШIOll 
структуры объс~11ю1·0 у1юрядочс111юго сшшuа ШSЬ и е1·0 ~·.111,трато11ких 11лс11ок 11 ;1r11т: 
• атомная структура объг~111ого сщ~ава характср1п.1·rтся фор~шрованисм 11рочных 
биuО<'в Bi SЬ; 
• в отли•шс от ~·:1ьтр~но11к11х 11ж•1юк ( 111 ). 1uюню1 (110) в бо.СJьш111н"П1(' 1·:1y'fl\('1J 
яв:н1юп·я 11·1ос1ятора~111; 
• в :за11рещг111юй щг.ш у;1ьтрато11ких у1к11х :1е1п, uырг:за~шых 1п 11:1с1юк ВiSli(llO). 
об11ар~·жr11ы ярко выражс11ныr краевые состояния. 
9 
5. Резудьтаты релитивистско1-о расчета ЭJiектронноА структуры С)·бмшюс;юя Bi на по­
верхности Cu(lll), демонстрирующие гигантское спин-орбитальное расщепдение со­
СТО11ниА квантовоА ямы, лежащих в незанятой •1асти ЭJiектронного спектра. 
АпробацJu1 работы. Основные результаты диссеJУrации докладывались и обсуж­
д&JIИСЬ на сле,а,ующих конференциях и семинарах: 14th lпtematioпal Seminar on Surface 
Physics, 21- 26 Мау 1990, Prиsieb (Poland); Зrd Intematioпal Confereoce оо Quaпtum 
Chemii."try of Solids, 27- 30 No\-emЬer 1990, Riga (USSR); Psi- K 2005, 17- 21 SeptemЬer 2005, 
Schwabisch Gmiiпd (Gem1any); Friihjahrstagung der Deutscl1e11 Physikalischen Gesellschaft, 
4-9 Much 2005, Вerlin (Gem1&ny); 2Зth European Conference оо Surface Science {ECOSS-23) 
4- 9 SeptemЬer 2005, Вerlin (Ge.rmany); HGF-Workshop ncondensed Matter"', 03 March 2006, 
Jiilic.h (Gem1any); lЗth I11tematioпal Coпfereoce on Solid Films and Surfaces, 6- 10 Nо\•ешЬеr 
2006, San CarlOБ de Bariloche (Arge11tina). 
Пyб.inuaщlul. Материмы диссертацн11 представлены в 18 статьях IAl, А2, АЗ, А4, 
А5, Аб, А7, А8, А9, AlO, All, А12, АlЗ, А14, А15, Аlб, Al 7, Al8I, опубликованных в 
рецензируемых журнмах, удометворяющих критериям ВАК. Список этих публикация 
11рнведен в конце авторефеJУf&. 
Л.чвый вхлад автора. Все изложенные в диссертации резудьтаты 110дучены ав­
тором лично w1н 11р11 его непосредственном учш_-тни. Автором была сформу;шрова11а цеJ1ь 
и постаВJ1ены задачи исследования, выбран метод расчета. Автор 11ринимм пршщнпналь­
ное участие в интерпретации пмученных результатов. В опубликованных в соавторстве 
работах его участие было определяющим в тоА части пмученных результатов, которые 
нашли оо-ражение в дисс:ертации. 
Структура • объем Д11с:с:ертац11•. Дисt.'СJУfаЦИЯ состоит из введения, 7 глав, за­
ключении и библиш'Р8Фии. ОбщнА объем дисt.-ертации 234 страницы, из них 212 страниц 
текста, включаи 49 рисунков и 7 таблиц. Биб11иоrрафия вкдючает 204 наименовании на 
22 страницах. 
Содержание работы 
Во BвeдeJUlll обоснована актумьносrь диссертационноА работы, сформулирована 
цель 11 аргуldСНтнрована научнаа новизна иССJJедованиА, показ&11а практическая значи­
мость uолученных результатов, представлены выносимые на защиту научные результаты 
и п0дожеи11я, дана краткая характеристика основных разделов диссертации. 
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В первой главе изложена релятивистская формулировка теории функционала нлот­
ности. Обосновывается необходимость иснользования релятивистских прсдстаw1сний в 
разработке методов расчета атомных , кристаллических и электронных свойств конден­
сировашюго состояния. Изла1·аются теория Дирака свободного электрона и электрона во 
внешнем поле. Дастся нослсдоватсльн()(~ изложение релятивистского обобщения форма­
лизма функционала плотности: нривсден 13ЫВОд ос1ювных уравнений теории, нроанализи­
рованы подходы и приближения , дающие различные степени учета релятивистских эф­
фектов. Рассмотрены случаи по;1у-ре.;1ят~шистского приближения (называемого еще ска­
лярно-релятивистским), остав.1яющего снин хорошим К13аJJТовым •шслом, и нриближения, 
учитывающего так называемое с1ш11-орбитальное взаимодействие, сушествсшю изменяю­
щее симметрию га~1ильтониана. 
Во второй главе подробно онисан , иснользованный д.ля расчета электрошюй струк­
туры поверхности и тонких пленок, но;нюпотенциальный линеаризованный метод 11рисо­
единенных плоских волн, реализованный в нленочной геометрии. Приведены осно1шые 
расчетные формулы, онисаны нрименяемые 13 современных зонных методах алгоритмы , 
нозволяющие проводить первопринци1111ые вычисления электронной структуры и rюююй 
энергии кристаллов, осуществляя на этой основе оптимизацию их атомной структуры . 
Анализируются практические ас11скты , связанные с их применением. 
В третьей главе исследуется электронное строение и атомная структура 1юверх1ю­
стей таких тяжелых металлов, как лантан, лютеций, золото и С13Инец . Выбор этих объектов 
исследования с13язан с тем, что вес они я13ляются тяжелыми металлами, для которых реля­
тивистские эффекты велики. Кроме тоr·о свинец обладает достаточно простой электрошюй 
структурой, 13 которой занятые -' и р состоя1111я хорошо ра:зде.1ены но энергии, •1то rюзво­
ляст практически независимо исследовать wшяние скалярно-релятивистских ·3ффектов и 
сшш орбитального взаимодействия. Рассмотрение лантана и лютеция интересно с точки 
зрения получения общей карти11ы wшюшя спин-орбитального взаимодействия на :iлск­
тронные состояния раэ;шч1юй симметрии . Так у лантана 4f-зона лежит выше Е1-· и 11е 
заполнена, а у лютеция - ниже, и 1ю;111остью заполнена. При этом все , рассматриваемые 
металлы являются немагнитными, что облегчает изучение их электронной структуры . 
В начале третьей гшшы рассмотрена электронная структура поверхности Pb(OOl), 
расс•штанная в трех вариантах: без у•rета релятивистских эффектов, с учетом скалнрно­
рслятивистских поправок и в по;шостью реднтивистском варианте. На рис. 1 показаны 
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Рас. 1. Электроннаа структура ооверхностн Pb(OOI), рассчитаннаа вдоль симметричных направ­
ленна ПЗБ. Показана ороеtщ1111 зонной t-rруктуры объешюrо свuнца: континуум объемных состо-
11ннА (заurrрнховаuнаа область) и запрещенные щели. Поверхностные состО11Ни11 показаны штрu­
ховыwа ланН11мн. ЛеВ&11 оl\Нель представл11ет нерел11тивастскнR расчет, центральная панель -
скаларно-ред11ТНВНСТ(_-КНА, Пр&В&ll панель - IЮJUЮСТЬЮ ре.латнвuстскнl расчет. 
11ооученные дисперсионные крllВЫе поверхностных состояний и СQОТветствующие проек­
ции o6ъeNJtOro спектра на поверхностную зону Бриллюэна (ПЗБ) . Из рисунка видно, что 
в c:-Jtyчae иерел11тивистскоrо расчета в проекции зонного спектра имеются запрещенные 
щели как выше, так и ниже урови11 Ферми, лоК&Лизоваииые в отдеJtьиых участках зоны 
Бриллюэна. Щель, прwщцищц вдооь всей ПЗБ, отсутствует. 
В точке ,\/ обнаружено занятое поверхностное состояние с энергией - 3,4 эВ и два 
состоаии11 в широкой за~1рещеииой щели выше Е,... Учет скалярных релятивж.-rских эф­
фектов приводит к слиянию ряда s - р щелей, находящихся ниже уровня Ферми, в одну 
широкую щель, распроt7Р&1111ющуюси вдооь всей ПЗБ. При зтом занятое состояние в точ­
ке М распростраи11ется до точки Х, а ero энер1·ия в точке А/ 110пижаетси примерно па 3 
эВ. Поавл11ЮТС11 новые, относи1-елЫ10 слабо выраженные, поверхностные состоянии в иа­
праа.1еиии Х J./ и незанятые состоянии в окрестности точки f . Обнаруживается незанятое 
поверхностное состоание на дне широкой запрещенной щели в точке 111. Учет СОВ приво­
дит к появлению двух спии-орбиталЫ1ых щелей в окрестности точек Х и М, 1.-груктура же 
1юверхностных уровнеА при этом 11рактически не изменяется (исчезает только незанятое 
1юверхиостное состоинне р,-симметрии в6J1изи дна запрещенной щели в точке Л/). 
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На примере плоскоil поверхности Au(lll} в работе показано, что в первом поридке 
теории возмущепия величина спин~рбнтального расщеш~елня эон поверхностных (:'()CYUll-
ниil определяется главным образом градиентом потенциа.'!а вб.'1100 атомных ядер. В слу-
чае в11ц~ша.льноi1 поверхности, когда 1ювер."<11остные состоянии Ш\ террасах яв.1u11ОТО1 одно­
мер11ымн состояниями ква~1товоi1 ямы , СОВ становwn:и ашr_ютропвы:м: энергии расщепле­
нии в направлении перпендикулярном к ступени исчезает. Ма.'!ые градш.•JПы потенциала 
на краях ступени н на границе поверхности с вакуумом, а также небольшое перекрытие 
между волновой функциеil и потенцнадом ступе11и 11а ее краю. ивляюrси причиооll того, 
что основ1юi1 вклм и спин~рбитальное расщепление дает градиент поrенцима атоJо1ИОго 
ядра. Благодаря затуханию поверхност1юго состоиния и объеы ыатернапа З&.'8е'ТИЫI вкл~ц 
и него дают только первые два-три поверхностных атомных слоя. 
(а) La(0001) (Ь) Lu(0001) 
BI 0.5 Bi о ! Lli !.0.5u., 1 
·1 
dlldV dlldV 
·1 .5 
R: Q u 
Рис. 2. (а) Рассчитанная зоиная структура релаксt1~юваnноi1 ll-<:.11oilиoll пленки Lа(ОООl)(справа) 
и спектр туннельного тока d{r от поверхности La(OOOl) при T = lO К(с.11ева, развернут). Повер."<· 
ностные состояшrя отмечены заnwшеннымн кружкаш1, объемные состояния - П)-СТЫ>Ш. Наиболее 
выражеп11ыil пик и данных скан11рующеi1 T}'lleJJЬllOll спект~юскоmш (СТС) OK()JI() 0.1 эВ СНRЗl\Н с 
узкоll :ю11oll поверх11ост11ых состояниR вокруг точк11 У' ПЗБ. (Ь) Зо11ная структура релаксИJЮваn· 
нoll 12-<:.11ollнoil nле11к11 Lu(OOOl) (справа} и спектр туннеJJЬного тока от поверх11ост11 L11(0001) при 
Т = 10 К (слева) . Поверх11остное состоя1111е проянляе-rея в спектре СТС остры~.~ ш1коu на Ef·· 
В работе рассчитана э..1ектро1шая структура поверхности (0001} лантана и .1ютеция. 
Анализ получениых спектров дал количествеиную информацию о дисперсии и орбнталь-
11ом составе поверJшостных зои. На рис. 2 показаны получе11ные днсперсион11ые кривые, 
а также спектры туннельного тока IA71. Поверхност11ое состояние в центре ПЗБ поверх­
ности La(OOOI) ямяется незанятым 11 имеет отрицательную эффективную массу. Сооrвет­
ствующая поверхностная зона на Lu(OOOI} обл~щает М-ООразноll дисперсией с лока.1ьным 
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РIК'. 3. Зовиаа t"lp)тryp& релаttсироваиио1112 cлolиoll пленки Lu(OOOI), рассч1mшиаа в LDA+ U. 
П)'СТЪlе кру:~кк11 - результаты, DОЛучеиные без учета, а rеыные кружки - с учетоы СОВ. На встав-
ке в уllt'личеиноw В11Де ооказаны оовер.хностиые состояния в окрес..-тностu точкu Г, раt-с•wтаиные 
с учеrоы (rопстые лНН11и) u без учета (тонкие линии) СОВ. 
м11u11мумоы в точке Г. Сравнение пооучеuuых эоuuых структур La и Lu с эо11ными 1..-трук· 
тураыв других Meт&.'IJIOB лантанидов показало, что наблюдается четкая теuденция в из-
111енен11и дисоерсик nоверхиостноА зоны в окрестности точки Г вдоль ряда 4/-ЭJ1еме11тов: 
в Се, Gd и Tm имеетс11 оче11ь плоская эо11а поверхностных состояннА с промежуточным 
характером дисперси11 111- 141. Из рис. 2 была сдедана слt'дующая оценка эффективноА 
массы рассматриваемых состояuиА: lni" /rnl > 2 для La и lrn" /шl > 5 д.ля Lu. Эксперимt>.н­
талыю в СТС исследовании 1121 д.ля Gd, Но и Lu было пооучеuо з11аче11ие lm" /ml > 5, а в 
ФЭ изыерени11 Се - lrn" /щl ""'7.41141. Такие большие эффективные массы является резуль­
татом высокоА степени латеральноl локализации Таымовских поверхностных 1..-остояний 
лантаноидов. В СТС спектрах они проявляются в виде пика, а не стуuенчатой функции, 
характерной .цдJI дРлокалиэоваи11ых uоверхностных состояний типа Шокли, как, напри­
мер, на поверхности (111) благородных Me'I&/IJIOB. На рис. 3 приведены ЭОН11ые 1..-труктуры 
релап.11роt11Wноl 12-слоАноА плt>.нки Lu(OOOl), рассчитанные в uриближении локальной 
мотности с исООJiьэованием 11араыетра Хаббарда U. Показано сравнение результатов рас­
чета без учета (пустые кружки) и с учетом (те111Ные кружки) СОВ. На Вt.'ТВвке в увели­
ченно111 виде 11оказаны поверхностные СОСТОЯНИJI в окрестности точки Г, рассчитанные с 
учетом (толстые линии) и без учета (тонкие линии) СОВ. 
14 
Рис. 4. (а) Плотность заряда поверхностных состояuиll на поверхности L11(0001) о точках Il(a) и 
'f(b) (контурныl' л11иии даны на лоrарифм11•1ескоll сетке); Справа: увеличение (с) 11 уменьшено!' 
(d) плотностu заряда поверхностного состояния в точке Г, в случае пр1~ложенu11 ЗЛl'.ttтр11ческого 
поля -0.46 \'/А. 
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Рис. 5. Вклады в расщеuлен11е Рашбы на поверхностях Au( 111) 11 Gd(OOOl ), uрооз1Щ:1,11t.1Ые отдмь-
иым11 сло11м11 пленки. Поверхноствыll слой обозначен S, более глубокие с.~ои , соответственно, S-1, 
S-2, . .. Вставка: вклад в расщепление Рашбы на поверхности Au(lll) от сферы вокр}т повеµ.~-
постных атомов Au как функц1111 ради}-Са сферы. 
В работе также uсс.~едованы условия, приводящие к расщеплению поверхностных 
состо1111иll, обусловленному СОВ на nоверх11ОСТ11Х Au(lll), Ag(lll) и Lu(OOOl). Показа-
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но, что хорошеl характеристикоl величины рвсще11J1ени11 11Ш111ется асимметрИll волновой 
функцми состоанн11 вблизи атомного адра, характеризуемая отношениями вкладов раз­
ЛllЧНЫХ ее t-комnоне~п разложени11 по сферическим гармоникам. 
На рис. 4 шжазаны распределения ПJJотности зарада поверхностных состояний на 
nоверхност11 Lu(OOOl) в точках }.[ (а) и Г (Ь). Справа: увеличение (с) и уменьшение (d) 
DJJOТHOt"и зарада поверхностного СОСТОЯННll в точке Г, в слу'lае 11рИJ1ожения электри'lе­
скоrо llQJlll -0.46 V ! А. В работе быдо прццемонстрировано, 'IТО электри'lеское пме, 11рИJ10-
жеииое перпенд11куд11рно ПJJоскости поверхности, приводит к перер11С11ределению заряда 
вблИЗll нее, 11зwе111111 волновую функцию поверхностного состоани11 11 позвол1111, тем самым, 
управJUПь размером спин-орбиТ&11ьuоrо pacщeDJJeнИll. 
На р11с. 5 показаны вклады в расщепление Раwбы на поверхносткх Au( 111) и 
Gd(OOOl), ПроllЗllt\дИМЫе отдt'льными сдоами u.,1енки. ПоверхностныА слоА обозна'lен S, 
более гл)-бо1t11е слои, rоответственно, S-1, S-2 и т.д. Вставка: вклад в расщеu.,1енне Раwбы 
на 11овер.'UIОСТИ Au (111) от сферы вокруг поверхностных атомов Au как функция радиу­
са сферы. Видно, чтu поверхностные состояния на Au(lll) довольно 1·дубоко проникают 
в объем матер11ала, что roгJ18C.)o'e'l'Cll с другими теоретическими данными. Заметим, что 
более 40% 11WJНОГО расще11J1ени11 11роисходнт от шщповерхностных слоев, где J')>&ДНент по­
тенциала 1ювер.'tности дw~жен уже быть очень малым. Это l'Оворит о том, что размер 
расщеnлени11 определкетса не асимметр11еА поверхностного потенциала, а отсутствием ин­
верс11онноl с11м111етрИ11 волновоА функцИll повер.'tностноrо состоани11. Результаты третье& 
главы ОП)-б.~i11КОВВ11Ы в работа.'t IA2, АЗ, А9, A7J. 
В чe"rllep'l'OI главе предСТВВJJены результаты исследования электронно& и атомной 
структур ннзкоицдексных nоверхнОСТ('.А висмута (НЮ), (110) и (111). В начале главы по­
дробно рассыоrрена кр11СТ&J1.J1ическаа структура объемного висмута: описаны раз.;1ичные 
с.uосuбы ее пре.дста&1ен1111 и ОО)Т.11овлеиные этим вазможные ти11ы индексации поверхно­
с:теl. Обсуждаетn1 ВJ11111нке учета различных релатнвистских эффектов на электронную 
стр)'~'РУ объемного висмута. 
Тот факт, что объемвыА В11сыут имеет бислоlную структуру, означает возможность 
двух различных о~."ОИчаниl его поверхности: коротким или длинным ~1ежслоевым расстоя­
н11ем. Проведенный наыи расчет 11w1нol энергии показал, что поверхности, окан'lивающ~1-
ес:к коротк11м ыежслоевым расстоанием, энергетически бWJee выгоды. Поэтому в работе 
раа·.ыатривалксь nовер.'tностн и ПJJенки, оканчивающиеск коротким межслоевым расстоя-
16 
нием. 
Проведенная оптимизащ1я атомной структуры поверхности Bi(lll), результаты ко­
торой приведе11ы в таблице 1, показала, что учет СОВ приводит к смене знака релаксации 
первого межслоевого расстояния, 11олучеиноll в скаляр1ю-реляпшистск11х расчетах. Релак­
сация второго межслоевого расстояния немного меньше значении, рассчитанного без учета 
СОВ. Данные о релакеации, полученные с учетом СОВ, на.ходятся в хорошем соглас.11И с 
результатами экспериментов по дифракции медленных злектронов 1 A6I, экстрапол11рова11-
ными к нулевой температуре. 
Таблица 1. Релаксация атомной структуры ооверхиост11 Bi(lll). Приведены относuтельвые ю­
менения расстояний между слоями i 11 ·i + 1 вб.'lнз\1 оовер.хносn1 (d;.;+1) 11 в объеме (~.;+ 1 ): 
д;,;+1 = (<4.н1 - ~.;+i>ldt.m · 100%. 
скал.-рел. расчет -0.6 6.6 -0.3 2.3 
расчет с учетом СОВ 0.6 6.2 - -
экспериме11Т IA61 1.2±2.3 2.6±1.7 - -
Расчет релаксации атомной структуры поверхности Bi(llO) в скалярно-ре.лативист­
ском приближени11 выявил, что наибольшее (в процентном отношении) И"Jмене11Ие прете~ 
певает короткое межслоевое расстоян11е, характеризующее ТОЛЩllИУ 611с.11ои: uовер.хвост­
ныll бислой (d12) почти вдвое (--62%) сокращается, а подповерхностный бислоll (dм) -
сжимается практи•1ески до монослоя (--105%). (См . табл. 2.) Дли1шое межслоевос рассто­
яние, представляющее дистанцию межд.v бисдоями, изменяется существенно меньше (в 
процентном отношении уведи•швается на 0.3%) . Учет СОВ приВQДИТ к релаксации шири­
ны поверхностного бислои до --43% и дает практически такую :и..-е рел&КС3J111Ю расстwuшя 
межд.v поверхностным и подповерхностным бис.чоими ( d23), как и скалирно-ре_'lllТИВНСТ­
скиll расчет. 011Тимизации положении атомов в плоскости пове1жности обнаружила релак­
сацию, не превышающую 1.0%. Полученные результаты хорошо согласуЮТСR с данными 
дифракц11и медленных электронов IAIII при 110 К. 
Были проведены так :и..-е первопрн11ципные расчеты релаксации кристапличеа..-оll 
структуры поверхности Bi(lOO). Результаты J)f'.лаксацн11 расстоиннll :wежд.v слоями nленк11 
приведены в табл. 3. Видно, что они хорошо согласующиеся с данными аиа.11иза дифракции 
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Таб.11ща 2. Релак<"ация aтu•111un <"труктуры пооt'рхпости Вi(llO). 1Iшщ1ь:ю11а11ы те жt• обоо~11а•1е-
1111и, •по 11 в таб..'1. 1. 
1·ка.;1. рс:1. расчет -62 -0.3 -105 ·4.4 
ра1"•1ст ,. у•1стш1 СОВ -43 ~о.4 
·~кс11сримс11т IAl 11 13±23 -0.2±1.4 -105±19 -4.3±1.5 
Таблица 3. Релаксация атuмнun структуры 1юоерх11оети Вi(lOO). lknu:iьзuoaиы те же обо:ша•1е-
11нн, 1пu 11 u таб"1. 1. 
ска.;1. p<'JI. рас•1ет 8.1 . 16.0 6.0 · 9.3 
учет СОВ 8 1 14.2 
·~кснсримсит 1А171 10.2±1.7 -15.0±1.5 8.6±2.0 -- 15.3±2.2 11.9±2.4 1.6±2.1 
медленных :ыскчюноu нри 160°С jAl 7J, 11рсдст111ыс1111ым11 u 1ю<·лсднРй <"Трокс таблицы. 
Как данные :,~ксщ'р11мс11та, так 11 рс:1ультаты расчета св1щстсJ1ьстuуют об осци;1;шрующ<'й 
и 1::1убокu щхншкающсй u объ<'•1 криега.;1;ш релаксации 1юuерх1юсти. В;шюше СОВ на ре· 
лаксацию 1ювсрх11()(·ти Bi(lOO) ма.;16 и от;шчаетси от резу;1ьтатов ск~1ир1ю-рс:1ипшисп·ю1х 
ра1·•1етов не более, ЧР•• на 2'Х. 
В ра1·•1стах релаксации также было обнаружено :ia•t<'TH()(' 11·шсне1ш!' 11uложен11и но­
всрхнuстных ато•ю11 u 11;J()('Kucт11 1юверх1юеги. В с1ыу сющС'трии решетки этu смещение 
нрuисхu.:1,11.ю в зсрка.;1ыюn llJl()('Kocти. Д;ш ш•рвых •1етырех 11р1шоверхн()(·т11ых 1·;юрв это 
сш•ще11ис соста11и;ю 0.08, -0.09, 0.05, -0.08 А. •по хuрошо сш·ласуются с жсш•рю1р11·п1ль­
ны•111 да1111ыш1 ,. их черС'дующшшси з1шкю111 \Al7J. По;~учс1111аи ;1атсра:1ь11аи релаксация 
11ример110 uдuoc мсньш<~ р<!:1аксации мсжс;юсuых расстояний -0.14, 0.31, -0.11 и 0.18 А ,J,:1я 
четырРх ucpx1111x с:юсв. Дли 1J1пуализации в;шяния :этuй рс;шксации на ри<". 6 нокюаиа 
атuмная егруктура uepx1111x сло1•в 1юuерхности Bi(IUO). Bcl' атО.\IЫ Bi. расстоюше ~н'жду 
которыми меньше 3.26 А. что соотuетстuуст нримсрнu дuу~1 кuu~11•нп1ым ра.;~.иусам 11исму­
та, <·осд11111•11ы ;1иниими. Видно. что атш1ы <";юсu S и S-1, а также <·лоеu S-2 и S-3 обра:1уют 
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Рис. 6. Плотность заряда состояний в интервале ± 0.2 эВ от уровня Ферми для 13 приповерхност­
ных атомных слоев на поверхностях Bi(lOO) (слева) и Bi(lll) (справа). Атомы Bi, находящиеся 
друг от друга ближе, чем 3.26 А, соединены линиями. 
связи тодько межд,у собой . Ана.1 0гичная картина наблюдается в бислоях на поверхности 
Bi(lll). Видно, что в объемной области кристалла Bi(lOO) двойные слои ориентированы по­
чти перпенднкудярно его поверхности, тогда как у поверхности ориентация связей межд.v 
ближайшими соседями изменяется. Существование таких двойных слоев подтверждается 
данными сканирующеll тунедьной спектроскопии (СТМ) [A17j. 
В работе также была изучена электронная структура иссдедуемых поверхностеll 
Bi. На рис. 7 слева показаны результаты релятивистского аЬ i11:itio расчета поверхности 
Вi(lll) , а справа приведены данные фотоэмиссионных измерений [Alj . Видно, что СОВ 
приводит к сильному и анизотропному расщеплению зон поверхностных состояний, значи­
тельно изменяющему их дисперсию и определяемыll ими контур Ферми. В частности, оно 
ответственно за нмичие шести дырочных контуров Ферми на симметричном направлении 
Г Лf ПЗБ , а также приводит к хорошо согласующемуся с экспериментмьным значением 
размеру шестиугодьника эдектронного контура Ферми вокруг точки Г. 
Проведенный аЬ initio расчет релятивистской эдектронноll структуры поверхности 
Bi(llO) обнаружил вблизи Ef- зону поверхностных состояний (см . рис . 8(а)), расщеплен-
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Рис . i . Слева шшерхностные состоян11я на Bi{lll), расс'11па1шые бе-.1 у•1е-1·а (•1ерныА цвет) и 
с у•1е-1·ом (красныn цвет) СОВ. Штр11ховкоА показаны нроекции объешых :юн, 1юJ1у•1t"111ые бе-з 
у•1ета (ф1юлетоuыn) и с у•1етом (желтый) СОВ и их суперпо:111ц1ш (кори•шеuыn цш•1·). Снраuа 
ре:1ультаты рас•1ета 11 фотоэм11ссио1шых измерений щ~я поверхности Bi( 111) в окре.·тно<"Гll то•1ки 
f . Мелк11е •1ерные то<tки 11роекция объемной зонноn структуры , расс•шта11ная в "одел 11 силыюn 
<:uя:.ш Лю и Алденн J 15) . Кµасные кружки представляют рассчитанные пош~рхностные со<."rоюшя. 
l111тен<·1ш1юсть фо·1 ·о·ншссн11 юменяется от тем1ю-с11не1 ·0 (ми1111мр1) до бело1 ·0 (максиму.1). 
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Рис. 8. (а) Э;~ектршшая пруктура 11оверх.1ю<.•11 Bi( 110) . Цветная шкала 1юка:~ыuап град•щ11ю 
инте11с11u1юсти фuтоэми<:еии , измеµенноn ме-1·одом ФЭСУР 1161. Черными то•1ками 1юказа11а 11ро-
екuия uбъсмных <·остояннn на ПЗБ , красны~1и отмечены новерхностные со<·тояния 1 1ю;1у 1 1с1111ые 
u 11аш11х рас•1е-1·ах. (Ь) Схема ПЗБ 11 контуров Ферм11 с указан11ем напраuлеш1я с111111а . 
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ную во всей ПЗБ (за нскдючением точек высокой симметрии 1\t/, Г, Х1 ) на две подзоны, 
каждая из которых содержит по одному электрону с противопОJ1ожиой ориентацией спи­
нов. В точке Г оба поверхностных состояния незаняты и имеют отрицательную эффек­
тивную массу, что приводит к образованию дырочного кармана контура Ферми вокруг 
этой точки с циркулярной поляризацией. Это можно видеть на рис. 8(Ь), показывающем 
подученный в расчетах контур Ферми. Эти состояния отвечают также за пояВJJение особен­
ности контура Ферми на напраВJJении Г Х, формирование электронного кармана между 
точками :Х1 и Z...f 1, и дырочного кармана в точке М1 • Подученные результаты хорошо 
согласуются с имеющимися данными фотоэмиссионных llбl, IAII и СТМ IA41 измерений. 
Поверхность Bi(IOO) модедировадась в работе 22-сдойной пленкой, покрытой с одной 
стороны водородом. Результаты расчета ЭJJектронной структуры этой ПJJенки показаны на 
рис. 9, где хорошо видно нескОJ1ько связанных поверхностных состояний, пересекающих 
уровень Ферми, расщеПJJенных СОВ во всей поверхностной зоне БрИJJJJюэна, за исключе­
нием некоторых точек высокой симметрии . 
В отличие от поверхностей (IH) и (НО), где все ЭJJектроииые поверхностные со­
стояния довольно четко докадизованы вблизи поверхности, на Bi(IOO) поверхностные со­
стояния могут глубоко проникать в объем кpиcтaJJJJa, что продемонстрировано на рис. 9 
(c)- (d). Этот факт может оказывать ВJJияние, как на ЭJJектронную, так и на атомную 
структуры нанодент, нанопроВОJ1ок и наноточек Вi за счет изменении электрон-фононно­
го взаимодействии. Подученные результаты хорошо согласуются с имеющимися данными 
по фотоэмиссии с у1·довым разрешением (ФЭСУР) IAI, A5j. 
Результаты четвертой главы опубликованы в работах jАб, АН, Al7, А4, Al, A5j. 
В пхтоl главе исСJJедоВаJJись релаксации атомной структуры ультратонких ПJJе­
нок висмута (Hl) и (НО) и их ЭJJектронное строение: зонные спектры, контуры Ферми и 
плотности электронных состояний. В табл. 4 и 5 приведены данные о релаксации первых 
двух от поверхности CJJoeв ультратонких пленок висмута (Hl) и (НО). Видно, что ПJJенки 
этих ориентаций показывают сильно отличающиеся типы релаксации атомной структуры. 
Так, мадаи релаксации межсдоевого расстояния первого бисдои в пленках ( H l), говорит 
о доВОJ1ьно прочных связях внутри него. Расстояние между поверхностным и подповерх­
ностным биСJJоими претерпевает заметно 66льшую релаксацию, свидетельствуя этим о СJJа­
бых связях между биСJJоими. В ПJJенках (НО) напротив, релаксации первого межСJJоевого 
расстоянии имеет гигантские размеры (в процентном отношении), тогда как релаксация 
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Рис. 9. (а) Зонная структура 22-слойной пленки Bi(lOO), покрытой с одной стороны Н, рассчи-
таиная вдоль симметричных направлений ПЗБ. Состояния, лежащие на поверхности не покры-
той Н, представлены красным цветом; состояния, лежащие на поверхности покрытой водородом, 
не показаны. Заполненные красные кружки представляют состояния с большим весом вблизи 
поверхности. Зеленым цветом показана проекция объемных зон на ПЗБ. Красными линиями 
отмечены состояния, наблюдаемые в эксперименте как поверхностные. (Ь) Результаты измере-
ний ФЭСУР с чистой поверхности Bi(lOO) [A5j. Более темный цвет соответствует более высокой 
интенсивности фотоэмиссии. Область. заштрихованная зелеными линиями, - проекция объем-
ной зонной структуры. Цветные горизонтальные полосы приведены для удобства определения 
эквивалентных направлений в расширенной схеме ЗБ. (с) Расширенная зонная схема ЗБ поверх-
ност11 Bi(IOO). Пунктирной линией показана плоскость зеркальной симметрии. Цветные линии в 
н11жней части первой ПЗБ показывают линии , вдоль которых была измерена 11 вычислена зон-
ная структура (рис. (а) и (Ь)). (d) Зарядовая плотность поверхност11ых состояний на Bi(lOO) в 
середине направления f1M2 вблизи уровня Ферми, наивысшее занятое состояние в то•tке К2 и 
состоя1ше самой высокой занятой зоны в середине наnравлен11я f1 К2. Пунктирными лин11ями по­
казаны положения поверхностного (S) и четырех прuноверхностных слоев. Изолин11и нанесены в 
логарифмическом масштабе. 
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Таблица 4. ll:iмe11e1111и расс1ои11111\ <i;,;+ 1 межд_v rлоям11iиi+1 вблизи поверх1ю1·..-и у:1ьтратш1ких 
ш1е11ок Bi(lll) от1юс11теJ1ыю их объемных з11аче11111! •f..нi' д;.,+1 = (<lt.t+I - 1f.,;+i)/1f..i+1·1011% 
1 шL l 2вL 1 3BL l 4BL 1 5BL 1 бВL 1 
д12 u.u l.U 0.8 о.о 
1 
0.7 0.9 
д2:1 б.2 7.8 б.1 б.б 6.5 
Таблица 5. l1н..1ене11нн раt:стоюшn cli,i+l :-..tежду слоями i 11i+1вбдизн1юверхности ультратонких 
11.1е11ок Bi( 110) 0·1·11ос1пе:1ыю 11х объещ1ых значениi\ J.'.н 1: д,.н 1 = (11;, 1+ 1 - rf':.o+I )/rl~.i+I · 100% 
1 шL 1 2BL 1 3BL 1 4BL l 5BL 1 бВL 1 
д12 318 102 127 141 75 142 
д2:1 0.3 1..1 0.5 0.4 0.4 
втщю1·u м!'жс:юсиш·u µact"l'OIOlllИ не нрсиышает 1.4%. В абсu:1ют11ш1 И<"lllС:tснии JJ<'Jшкса­
ции н<'µ1ю1·0 ~tежс;юсиш·о µасстu111ши нс Н(J<'выша<•т 0.5 А (д.:111 11J1снки то;1щшюй и один 
бнслuй), а ш·оµш·u 0.05 А. IЬ таб. 5 ~южно uнд<'ть, •tтu то;1щина сди1111•11ю1·0 бнслuи 
Bi(l 10) ·шач11тс:1ьнu уuели•шuастси, тш·да как бuлсс толстые 11;1снки нµuив:1иют тендсн-
цию к <·11;1ющиианию ш'риш·u бис;юи. В нµuпшuнuлож1юсть достаточно си;1ыюй (J<'.шкса­
щш д12 инутµи 1юut•рх11ост1югu б11с:юи, ре;1аксац11и расстои11ии ~1сжду бислоими д201 очР11ь 
~1a.;ia, •1то 1·01юр11т u силыюй еuи·.ш между 1111м11. Это такж<' uбнаруж<'tЮ ·~к1·ш·µим!'11та.;1ыю 
u работе IАЩ. 
Так0<• ра·ыи•шuс 1юuедt•11ие 11;1снок Bi ~южно объж:1111ть 'l'<'~t, •1то в бис;юих (111) ucc 
1·uизи ~н,жду б:шжаnшими соссдими 1шсыщс11ы, u то UIJ<'MИ, как u бис;юих (110) и~н,ютси 
болтающиеси сuизи. По·п-0~1у 11лс11ки (llO) с чстньш чисJю~1 бис;юс11 структ_vр110 1ш~шш·о 
боле!' стабильны (за счет снаµиuа~ши и насыщении оборuанных <'uи:юй между бнс;юи~ш), 
•11·~1 нленки ,. шн1ет11ы~1 чис;ю~1 бнслоеu. Такаи же тс1це1щии 11аблюда.;1ась д.;111 а:1;ютрuн­
ной фор~1ы ш1с~1ута Al 7 ll 7J. Бо;1се •1етко раз;шчие между ш1<•11ками l' •1ст11ы~1 11 11с•1ёт11ы~1 
кu;111чсстоо~1 бисJюси (110) ~южно иснu уuидсть в их элсктµошюй структу(J<'. обсуждабюй 
1\ИЖ!'. 
Э:~ектршшаи l'Труктура 11лс1юк Bi( 111) и Bi(l 10) также 1юкюы11ает раз.ш•шос 1юm•..:i.1L 
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Рис. 10. ЭJiектронная структура пленок Вi(lll) p83Jtич11oi1 толщ~111ы, рассч11та11ная вдоJIЬ сим-
метр11•111ых направ.~ениll ПЗБ. На каждой niu1м11 указано чиСJiо 611сJ1оев ПJ1енк11. Надпись "SI" 
оз11ачает полу-бесконе•1ныll кристалл. 
ние с ростом тмщины nJieнoк . Так, пленки (111) толщиuоll до трех бислоев включитель­
но я11Ляются измятормш, а более толстые п,1е11ки проявляют мета.лли•1еск11е своl!ства, 
обусло11Ле1111ые поверхностным состоянием с11ль110 расщеПJJенным спи11-{)рб11тмь11ым вза­
имодеllств11ем . Это можно хорошо видеть на рис. 10, показывающем эвоJ1юц~1ю зонноl! 
структуры пле1юк (111) с ростом llX ТОЛЩllllЫ. в пленках (110) (рис. 11) HaJJllЧHe обо­
рванной короткой связ11 11р11водит к тому, что форм11рующее ее состояние появляется на 
уровне Ферми, 11спытывая с11J1ы1ое с1111н-{)рбнтальное расщепление. В результате пленки, 
содержащие 11е•1ет11ое ч11сло б11слоев, ямяются двумерными металтu.111, а пленки 11з 2-х 
и 4-х бислоев - измяторами . Последнее обстоятельство связано с тем, •по в случае чет-
1юго числа бислосв оборванные связ11 получают возможность насыт11ться, замкнувшись 
друг на друm. Следует отметить, что две сохранившиеся связ11 лежат в плоскости по-
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Рис. 11. Электро1111а11 структура менок Bi(llO) раз.1шчноR ТО11щины. На каж.цоR панели ука:~ано 
соответствующее •шсло бнслоев. 
верхности 1u~е11ки и не расщеw~ены 110 спину. Это хорошо rоr.11асуетси с нашим выводом u 
тоы, что уровень расщепления поверхностного состояния определяется степенью асиммет­
рии распределения ero шютности вероятности относительно поверхности. Таким образом, 
об11аружено, что различная координация поверхностных атомов 11 w~енках (111) и (110) 
значительно 11J1Ииет на пронодящ11е свойt-rва w~еиок, варьируя их от узкозонных пuлупро­
водннков ДО ПUЛУМеталJIОВ и Ме'Лl.J\ЛОВ. Прослежена :tВОЛЮЦИЯ поверх11остных СОСТОИllИА с 
увеличением тuлщины w1енок. 
Кроме :troro в пленках Bi(lll) была обнаружена rибрид11зация межд.v поверхшх.-r­
ными состояниимн и состоию1ими квантово& ямы, в результате че~-о зоны 110оерхностных 
состояниR С1."1Uювитси вблизи точки ]J t'ОСТОИниими типа квантовой ямы и теряют своА 
спин-расщепленныR характер, так как их w~относ-rь заряда бuльше не .11окали:ювана на 
поверхности и СТ811011итси нечувt"rвительноR к потере инверсии. 
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Результаты, 11олуче1111ые дли свободно стоящих пленок Bi(lll), были 11спользова-
11ы дли объиснения \)('Зультатов эксперимента по баллисти•1сскоn эм11ссии э.;1ектронов 
через границу рюдела металл-полупрооодю1к. Исподьзова11ие подучен11ых результатов 
окюалось оправда~шым в силу того, что тонкие пле11ки Bi(lll) очень и11ерт11ы и при 
эпитаксиальном осаждеиии на крем11иевую подложку, почти ие взаимодействуют с ней. 
Это во м11огом предопределяет тот факт, что ультратонкие 11ленк11 Bi(lll) могут без 
особых искажений н напряжений наноситься на кремниевые подложки раз.1111ч1юй ори­
е11тацю1. Сопоставляя электронную структуру пленки Bi(lll) и поверхностеn Si(lll) и 
Si(lOO) было установ.11е1ю, что разли•1и11 rоков в экспериментах баллисп1ческой электрон­
ной змиссиошюй микроскошш, наблюдаемых на границах ра.1дела Вi/Si(l00)- (2 х 1) 11 
Bi/Si(lll)- (7 х 7) обусломено сохранением латерального импульса электронов на грани­
це металлом/полу11ровОД1111к. 
В работе впервые было изучено электронное строение пленок Bi в структуре типа •1ер-
1юго фосфора (Al 7). Обнаружено, что в этих пленках наблюдается СНН)!>-СНие плотности 
э;1ек1·ро1111ых состоиннА пбю1зи уровня Ферми благодаря стабил11заци11 атомной кристал­
лической структуры за счет образования спаренного слоя. Механизм этого процесса ана­
логичен механюму стабилизации полупроводникового объемного черного фосфора. На­
блюдается хорошее согласне результатов первопр1111цнпных расчетов, 11олу•~енных с СОВ, 
с результатами измерений сканирующей тунельной спектроскопии IAlЗI. 
Резу.11ьтаты питой главы 011убл11кова~1ы в работах IA14, А12, А8, А13, Al5I. 
В шестой rяаве исследовалось электронное строение и атомная структура ультра­
тонких пленок ( 111) и ( 11 О) упорядоченного сплава BiSb. Установлено, что для объемного 
материала упаковка бислоев в последовательности · · · -Bi-Sb-Bi-SЬ-· · · на 30 мэВ/атом 
энергетически более вы1'0Дlfа, чем в последовательиости · · ·- Sb- Bi- Bi-Sb- · · " То есть, 
структурно сплав характеризуются формированием бислоев Bi-Sb с сильными межатом­
ными связями внутри бислоя, в то время как связи в б11слоях Sb- Sb и Bi- Bi значительно 
слабее. Как для объемногО материала, так и для всех рассмотренных п.11е1юк обнаружено, 
•1то их электронная структура сильно зависит от типа чередования бислоев Bi- Sb. Это 
хорошо демонстрируют рис. 12 11 рис. 13. Уже в самых тонких пленках (111) можно найти 
интересные топологии контура Ферми, и даже сели зт11 состояния 11е ямякrrся топодо­
г11чески защищенными, зависящее от спина рассеяние на поверхности может привести к 
и11тересным свойствам спин-зависимого транспорта. Видно, что в отличие от пленок (111 ), 
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Рис. 12. Слева: э.лектронваи структура четырехслойных пленок BiSb( 111) с уклl\дкоА атомов в по­
следователыюсти, показанной сверху. Синu и красваи линии показывают результаты расчетов 
без учета и с учетом СОВ, соответственно. Размер точек соответстаует весу состоиний в вакууме. 
На вставке показана увеличенная зонная структура вокруг точки f . В средней и правоА панели 
показаны, соответственно, зарадоааи 11 спиноааи плотности д.1U1 состо11нu в то•1ке О.081'Х7 11а 
EF. Изолинии 11а обоих рисунках показывают плотность с waroм Зше- а.е.-3 ; на рисунке спи-
новой плотности, красный u сuииR цвета показывают положктельное и отрицательное значения, 
соответственно. 
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Рис. 13. Слева: зонная структура пленки BiSb(llO), атомная структура котороА показана на ле-
вом ю1ж11ем рисунке. КрRСным11 л~111И11ми показан расчет с учетом, а си11им11 л11111111м11 - без у•1ета 
СОВ. Справа: зою1ая структура (вклю•1ающая СОВ) пл1шкн BiSb, атомы в котороА упорядоче11ы 
как rюказано на н11жю1х Срt'.дне~1 11 правом рисунках. Черные лuн11и соответствуют структуре А7, 
R краевые· изоr11утой структуре Ali. 
ш1е~1кн (110) явлиютс.и о больш1111стое r.лy<taeo 11золяторам11. 
Были также рассмотрены коа:шод11омер11ые структуры - оыреза~шые из 1цvчаемых 
JIЛCJIOK узкие ле11ты, 11а краях которых о за11реще1111оll щели были об11аруже11ы хорошо 
011ределенt1ые краевые состоянии (рис. 14). 
Результаты шестоll главы 011уб.1111кооа11ы о работе IAI81. 
В седьмой rлue изучалось электро1111ое строение металли•1еск11х систем с адсор­
бирооа11нымн сJ1011м11: Co/C11(00I) 11 ВiiCu(lll). В качестве примера на рис. 15 11риведеиа 
рассчита1111а11 электронt11U1 структура системы Co/ Cu(OOI). В1~дно, что у нее 11а уровне 
Ферми 11рисутствуют лишь ·мектро1111ые состо11н1111 кобальта со спином вниз, •1ro гово­
рит о 11ерспект11в1юст11 этоll системы дпя использования о качестве oд11oll 11з компонент 
CJIИllODOГO фильтра. 
Сн(.'ТСМЫ перестраиваемых коа1rтооых ям представляются очень привлекательными 
с точки зрения пр11ложениll новых материалов, использующих Рашба расщепленные со-
стоянии дли с11ю1тро1111ых устроАств, 11оско,1ьку асимметричный за.хват 11осителеll заряда 
поверхностным потенциалом н потенциа.~ом интерфейса долж11ы в.аиять на с11ин-орби­
тальное расщепление электронных сосrояниll. Тем не менее, r11ГВ11тскоrо спю1-орбнталь-
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Рис. 14. Электронная стр)·ктура ленты BiSb(llO) (слева) и соответствующие структурные моде-
л11 (в середине и справа). В запрещенной щели имеется два краевых состояния, расщепленных 
СОВ. Размер красных сиыволов показывает вес состояний иа краю окан•швающемся Sb, размер 
синих символов - на краю оквнч11вающемся Bi. В средней и правоn панели рисунка показано 
распределение зарядовоn плотности состоаниА в точке JJ для краев, оквн•шввющихся атомами 
Sb и Bi, соответственно. Сиt-rема координат показывает нормаль к поверхности в z-нвnравлении. 
ного расщеw1ении, аналогичного наблщаемому в cUJJaвax, ожидать нельзя, так как атомы 
покрыт11и на квантовых ямах не перемешаны с атомам11 пОД110жк11. Действительно, к на­
стоящему моменту найдено только очень слабое расще11ление соt-rоиний квантовых им, 
где разделение по энергии между зонами даже меньше, чем естественная ш11рина линии. 
Это объясняется тем, что зарядовая n;ютность состоянии находится слишком далеко от 
поверхности ИJJИ интерфейса, чтобы испытывать на себе rрадие11т 1101-енциала. Кроме того 
утверждалось, что состоянии квантовых иы ивлиютси стоячими ВОJJНВМИ и, сJ1едователь­
но, не до;1жиы проявлять расщеuле1111е Рашбы, или что резулы·ирующий ~кт конку­
рирующих процессов как на поверхности, так и на иитерфеRсе снижает спии-орбитадьное 
расщепдение в система.х квантовых им. 
Проведенное исследование системы Вi/Cu(lll) позВОJJило об11аружить гигантское 
спин-орбитальное расщепление состояний квантовой ямы в незанитоА части ЭJJсктронно­
го спектра монослои Bi, характеризуемое параметром Рашбы OR, равным 1.73 и 2.16 эВ·А 
в зависимости от направлении волнового вектора в ПЗБ. На рис. 16 показаны электронная 
структура рассматриваемоА системы и "плотности заряда" состоиниА квантовой имы, по­
рожденных адсорбатом. (Кавычки указывают на условность терми11а "11J1отность заряда" 
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Рис. 15. Электронная структура 13-слойной релаксировашюй пленк (001) ГЦТ Со. Параметр 
решетки в плоскости поверхности равен соответствующей величине для пленки Cu(OOl). В левой 
и правой па11елях показаны состояния 1 соответственно, четные и нечетные относительно зер-
калыюll плоскости, параллельной вектору k и перпендикулярно!! к поверхности. Темно-серые и 
светло серые символы показывают состояния, соответственно, (1етные и нечетные относительно 
отражения в плоскости z. Поверхностные состояния (состояния, локализованные в поверхностном 
слое более , чем на 50%) отмечены черными кружками. 
д;1я незанятых состояний.) Видно, что с увеличением энергии вес состояний в области 
вакуума увеличивается (размер символов на рис. 16). Рассмотрение их орбита.1ьного со­
става показало, что все они образованы преимущественно орбиталями Ру-типа. Поэтому 
увеличение делокализации в направлении вакуума может быть истолковано как эффек­
тишюс снижение вакуумного барьера для высоколежащих состояний. Как вид1ю из зошю!I 
структуры, это строго следует из вели•ш11ы расщепления рашбавского типа. Так, занятое 
состояние с энергис!I -1.0 эВ в основном локализуется внутри слоя Вi, и поэтому почти нс 
испытывают 1ia себе де!lствие разности потенциалов на границе между пленка!! и подлож­
ко!I, а также пленко!I и вакуумом. Волновые функции незанятых состояний "чувствуют" 
эту раэность потенциалов и индуцированная этим асимметрия формы их во~1новых функ­
ций 11роявляет себя намного 66:1ьши~1 спиновым расщс1ыен11ем. 
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Рис. 16. Зонна>о структура соизмериыоrо монослои Bi на поверхности Cu( 111) (в центре) . Красным 
цветом показаны незанятые, а си11им - занятые состоянии ква~tт0вых ям, порожде1111ые атомами 
Bi; состояния Cu показаны черным цветом. Размеры с.нмволов tХIОТветствуют весу состояния в 
вакууме. Для большей наглядности, вес занятых состояний (показаны синим цвt.'ТОм) умножен 
на 5. По краям рисунка показаны сечения зарядовой ПЛОТНоt'fИ в точке r ДЛЯ трех состояний , 
порождаемых атомами Bi: слева - занятое состояние с энергией Е - Ef· = - 1.О эВ, справа - два 
незанятых еоt'ТОllния с -энергиями Е - Ef· = 2.1 u 2. 7 эВ. Сечения показывают восемь верх11их слоев 
Cu и проходят чере-3 два атома Bi. Поверхностные состояния Cu с противоположной свободной 
стороны плеmш (не покрытой монослоем Bi) показаны черными кружками. 
Таким образом, можно утверждать, что обнаружено существова11ие состои11иА ква11-
товоА ямы нового (второго) типа, характер110А особенностью к01'0роl'О является 1·и1·антские 
спин-орбитальное расще11ле11ие электронных состояннА. Этот вывод полностью 11одтвер­
ждаетси результатами экспериментов по двухфотонноА ~миссии с угловым разреше-
нием. 
Результаты седьмоА ~·лавы 011убдикова11ы в работах jAlO, Alбj. 
В Заключении приведены основные выводы и резудьта1·ы рllботы: 
1. Выявлено мияние учета скмярно-релятивистских 11011равок и спин-орб11тального 
взаимодействия 11а атом11ую и электрою1ую структуры 11овер.хностеА тяжелых немаг­
нитных металлов. В частности показано, что: 
• спин-орбита..1ьное взаимодеАствие играет определяющую ро.1ь в формировании 
электронно-энергетического спектра тяжелых нема~·нитных мет&JJЛОВ и заметно 
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ска '\ЫЩ\('Т('И 11а llX ато~шоil <'TIJ.l'К'l'_l'\H:: 
8 UCJlll'lltllil !'1111110801'0 j)<l!' Щ<'ll .'l!'llltИ "IJICKTj)OllllЫX COCTOИllltl\ H!'Mal 'llllТHЫX M!'Tl\.'1-
.'IOU ОНJJ<'Д<'.'IИ!'Т('И at'ltМM!'T)>И<'l1 UO.'lllOIJOЙ ф1·нкцн11 ('()('TOИllllИ вб;11пи aTOМllOI о 
идра, харакп'рНJУ!'~ЮА <Yl'llOIJl('llltИMll llKJla.;J.OU J>il'l.illt'lllЫX ('(' f-кШtllOIJ('llТ ра· 1.:ю­
Ж<'НИИ но сфгµ11•1е<'К1t~t 1·армо1111ка~1. 
2. На щшмсрах 11:юской и шщ1111а.1ыюii 1юu<'рх1юетсй :\11(111) 11 11!'1шом 1юридке тео-
111111 11о: ш~'Щ('J11tИ 11ока·1а~ю, что ('ДJlll('TllC/1111~~1 uажным uк:ta.;J.0~1 u ('111111 0\IOllТl\:IЫJ()(' 
ра1:щс11;1с1111!' ЗOll IIOUC!JXllO<'TllЫX ('OCTOИflltil ИШJИ('ТСИ UKJIЦ от <IOJJ;\( 'Тlt . :1!'жащсй lt 
11<'1ю1: рсд1:п1«111юi1 б:11п<х·т11 от атом11ых ид!'р . Б:1а1·одари бы!'тром~· :1ат.1· ха1111ю 1юu!'рх-
111х·т1ю1·0 соетоинии u объ<'~• матср11а11а :~ам!'тныn 111с1ад дают лыько 11<'рuы<' д11а-тр11 
1ю11срх1юст11ых атшшых с:юи. 
З. 1!1т.11сдоuа11а атомнаи 11 :ы!'ктронная структуры 1юв!'рх1юст<'й (НЮ), (110) 11 (111) 
111н: м~·та. Об1шруж1•110, •по рслаксащ1и эт11х 11011cpx11o«тcil 11мс!'т слож11ыn характер 
11 Ч~'ll('TUlt'l'(';1ы1a к учет~· p!'ЛИTИLlllCТ<' KllX 11011ра11ок. 13 OT.'llt'llt!' от llOl!!'pXllO!'TCЙ (111) 
и ( 110). рс:шксации 11а 11011!'рх11ост11 (НЮ) юн•<•т <х·щ1:1:111рующнй характ!'р 11 ~1сд:1!'111ю 
:~ат~·ха!'т u объб1 кристал;ш. 13 с11у•1ас ·iлектронных ·юн 0<·нов1юn эфф<'кт обус:ю11-
.:1с11 1·111111 орб1па:1t.нt.ш 11:~а и~юдl'йrтв111 ·~1 . нр1шодищю1 к !'и :1ыю~1.v 11 111ш:ютро111юму 
\Ja(' ЩCllJIClllllO llOBГpXll()(THЫX Сl)("l'ОИНИЙ. 'lllil 'tltTC.llЫIOM,1' IПMГllPHHIO ltX ДИ('НСрСIШ И 
('1ю·1 · 11rп·т11ующг1·0 ко1пура Фг1нш. Пoлl"l!'llllЫ«' P«''J)'Jit.Тaты находип·и 11 хорошс~1 ('О­
гт1еии с да1111ы~1и экснсримснтоu но дифракщш МСДЛСIШЫХ 'i.'H'KTpoнou 11 фотоэ~шс­
rно1111ых и:шrр!'1111й. 
4. 13 рr·1у;1ьтатс иr(·:1!'до11а1111я ·ц!'ктрошюй 11 атомной стр,1·кт~·р ~·:1ьтрато111шх н:н•1юк 
J11t('~1yтa ( 111) 11 (110) обнаружено. что ра·L•ш•шаи коорд1111ащtи 1ю11!'рх1ю1·т11ых ато­
мо11 u тпtх дu,1·х с.11~··1аях ·111а•11пс;1ыю в.:11tЯ('Т 1ш н1юводищ11с <·во!kт11а 11 ;1снок. 11а­
РЬ11\•.1· и их от :пко· ю1111ых 1юлу11ро11од1111к1ш до 1ю;1~·мста:1;юu н ~н·п1.:1;ю11 . В 11лг11ках 
13i(lll) выиuлсны ('0<тоя111tя кuа1по11ой ямы (к11а11тово \ЖJМсрныn ·-Щ>фскт), вырож­
Д<'ШIЫ!' IIO с111ш.1· 1п- · ш. ма:юn н;нУПIО!'Тlt нх llOBC\)XllO('ТIIOl'O :шрида. !3б:11пн TO'IKll J/ 
обш1µ.1·ж1•н11 п1бр1щи·1ация мгжд,1' этими ('()('ТОЯШIЮIИ и HOBPIJXllO!'THЫMИ ('()(''J'ОИНИИ­
ми , нр111юдищаи к исчс:11юuс1шю сшш орб1па.аыю1·0 1~асщ!'н:1сн11и 11осл!'д1111х. 
5. I1·1у•1сны атомное и "•л<•ктрm11юс 1·тро<'н11я уm,тратонких нл!'1юк Вi(l 10). имеющих 
<"l'р,1·к·1ур~· пша чгрнш·о фосфора ( Al /) . Эта к1нн"л1.ын•1сская структура стаб1и11-
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зируется за счет образования спаренного атомного слоя и приводит к снижению 
плотности электронных состояний вблизи уровня Ферми. Механизм этого процесса 
аналогичен механизму стабилизации полупроводниковой фазы объемного черного 
фосфора. Наблюдается хорошее согласие результатов первопринципных расчетов, 
полученных с учетом спин-орбитального взаимодействия, с данными измерений ска­
нирующей туннельной спектроскопии. 
6. Исследована атомная и электронная структуры упорядочешюго сплава BiSb для 
объектов различной размерности: объемного кристалла, ультратонких пленок и лент. 
Обнаружено, что: 
• структурно упорядоченный сплав BiSb характеризуется формированием бис­
лоев Bi-Sb с сильными межатомными связями, в то время как связи между 
атомами одинакового сорта (Sb-Sb и Bi-Bi) значительно слабее; 
• в отличие от пленок BiSb(lll), пленки BiSb(llO) в большинстве случаев явля-
ются изоляторами; 
• на краях узких лент, вырезанных из пленок BiSb(llO) в структуре Al 7 (черный 
фосфор), в запрещенной щели имеются ярко выраженные краевые состояния. 
7. Обнаружено гигантское спин-орбитальное расщепление состояний квантовой ямы в 
незанятой части электронного спектра монослоя Bi на поверхности Cu(lll) с пара­
метром Рашбы ап, равным 1.73 и 2.16 эВ·А в зависимости от направления волнового 
вектора в двумерной зоне Бриллюэна. 
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